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闪锌矿结构 GaN、 AlN和合金 Ga1- x Alx N
光学 性 质 计 算 ①
何国敏　王仁智　郑永梅
(厦门大学物理学系　厦门　 361005)
随着人们对发光二极管和半导体激光器等光电器件的深入研究 ,工作于蓝紫波段的半导
体材料受到普遍的重视 .宽带隙半导体 GaN和 AlN正是目前蓝紫波段光电器件研究中的热
点材料 ,由这两种材料构成的 GaAlN /GaN异质结发光二极管也引起了广泛的注意和研究 .目
前对这两种材料研究报告侧重于纤锌矿结构 ,对闪锌矿结构的报道偏少 .因为以前 ,以纤锌矿
结构材料为衬底 (如石墨等 )生长的 GaN和 AlN晶体通常是纤锌矿结构 .随着工艺技术的发
展 ,已经可以在各种衬底上生长闪锌矿结构 GaN和 AlN晶体 .如 Mizuta等 [1 ]首次报道在
GaAs( 001)上生长闪锌矿结构 GaN晶体 .从理论上对闪锌矿结构 GaN和 AlN材料性质的研
究将为它们在光电器件中的应用 ,尤其是应变层质结器件 GaAlN /GaN的研制提供理论参考 .
本文采用非局域经验赝势方法计算闪锌矿结构 GaN和 AlN的能带结构 ,在虚晶近似下 ,计算
了 Ga1- x Alx N的光学性质 ,并分析了合金光学性质随组分 x的变化趋势 .
1　计算方法和结果
本文采用计入自旋 -轨道相互作用的非局域经验赝势法 [2 ]计算 GaN和 AlN的能带结构 .
表 1　 GaN和 AlN的经验赝势参数
Tab. 1　 Pseudopo tentia l parameters fo r the GaN和 AlN
材料 晶格常数 ( nm) V s ( 3 ) Vs ( 8 ) Vs ( 11 ) VA ( 3 ) VA ( 4 ) VA ( 11)
GaN 0. 450 - 0. 283 0. 025 0. 064 0. 293 0. 238 0. 119
AIN 0. 435 - 0. 311 - 0. 034 0. 183 0. 238 0. 289 0. 065
非　　　　局　　　　域　　　　参　　　　数
阳离子
T0 U0 A2 R0 ( a. u. ) R2( a. u. )
阴离子
T0 U0 A2 R0( a. u. ) R 2( a. u. )
自旋轨道分裂
α μ
GaN 0. 00 0. 233 0. 794 2. 40 2. 10 0. 795 0. 090 0. 188 2. 00 2. 10 0. 3 0. 000 08
AlN 0. 00 0. 081 0. 006 2. 40 2. 10 0. 627 0. 073 0. 154 2. 00 2. 10 1. 0 0. 000 03
　　所有符号意义参见文献 [2 ]
① 本文 1997-10-27收到 ;　国家和福建省自然科学基金及厦门大学光电子公司工业部资助项目
表 2　 GaN和 AlN高对称点Γ, L ,X 的本征值的计算结果
　　　　 Tab. 2　 The calculated eig envalues atΓ, L , X fo r GaN和 AlN　　 ( eV )
GaN AlN GaN AlN GaN AlN
Γv6 　 - 17. 86 　 - 17. 00 Xv6 - 14. 75 - 14. 28 Lv6 - 15. 50 - 14. 90
Γv7 - 0. 011 - 0. 011 Xv6 - 6. 95 - 5. 76 Lv6 - 7. 58 - 6. 46
Γv8 0. 00 0. 00 Xv6 - 3. 01 - 2. 12 Lv6 - 1. 08 - 0. 71
Γv8 0. 00 0. 00 Xv7 - 3. 02 - 2. 11 Lv4, 5 - 1. 07 - 0. 72
Γc6 3. 14 5. 95 Xc6 4. 65 4. 83 Lc6 6. 28 9. 37
Γc6 12. 05 14. 62 Xc7 8. 41 10. 44 Lc4, 5 11. 29 12. 64
　图 1.　 Ga1- x AlxN的计算结果
　 Fig. 1　 The calcula tedX2 o f Ga1- x AlxN
计算中取|G→|≤ 2ca 11的局域赝势傅里埃分量 ,并在
s态和 d态中计入非局域赝势 ,其中 d态非局域势采
用方阱模型 , s态非局域参数考虑了能量关系 .由于
目前 GaN和 AlN能带结构的实验值还比较少 ,要拟
合准确的非局域经验赝势参数比较困难 ,本文采用
Rubio等用准粒子能带方法所给出的计算结果 [3 ] ,调
整局域和非局域经验赝势参数 ,使 GaN和 AlN的赝
势结构与准粒子方法的计算结果相符 . GaN和 AlN
的赝势参数和赝势能带计算结果分别列于表 1和表
2.能带计算结果表明 GaN为直接带隙材料 ,带隙值
为 3. 14 eV ,与实验值 3. 1～ 3. 2 eV相符 . AlN为间
接带隙材料 ,导带底在 X点 ,带隙为 4. 83 eV,与 Ru-
bio等用准粒子方法得到的带隙值 4. 9 eV基本相
符 .计算中 GaN和 AlN的晶格常数采用实验值 ,分
别是 0. 450 nm和 0. 435 nm.
在合金 Ga1- x Alx N的能带计算中 ,采用虚晶近
似 , 合金 Ga1- x Alx N的局域和非局域经验赝势参数
GaN和 AlN的赝势参数线性内插得到 .在低温情况
下光学介电函数虚部X2 ,由式 ( 1)决定 .根据光学常数
之间的内在联系 ,在理论计算中 ,只要计算出ε2 ,就能
通过 Kramers-Kronig关系式计算出其它光学常数 ,
如折射率、反射率等 .所以本文主要计算X2 .
　X2 (k) = ck2∑c, v∫BZ 2( 2c) 3 d3k |Mcv|2 
 W( Ec - Ev - h- k) ( 1)
其中|Mcv|2为动量跃迁矩阵元 ,c为常数 .我们采用
四面体方法 [4 ]计算式 ( 1)中的布里渊积分 .计算中用
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了 90个特殊 k点 .图 1给出了 Ga1- x Alx N光学介电函数的计算结果 .
　　从图 1可以看到 ,随着 Al组分 x的增加 ,主要的吸收峰往更高的能量处移动 ,而且光子能
量范围很宽 ( 3. 0～ 16. 0 eV ) .当 Al的组分为 0. 25时 ,X2的谱形较接近于 GaN,但低能区 6. 0
eV处出现了一个平台 . Al的组分为 0. 75时 ,X2的谱形比较象 AlN.从上述的计算结果可以预
计 ,选用不同的合金的组分 ,能够结合 GaN和 AlN的光学性质 , 有可能制成满足实际需要的
光电器件 .
2　结束语
本文采用非局域经验赝势能带计算方法 ,计算了 GaN, AlN及其合金 Ga1- x Alx N的电子
结构和光学介电函数虚部X2 ,有可能为 GaN和 AlN材料在光电器件的设计及应用提供理论
参考 .从计算结果表明 ,选用不同组分 x ,可能研制出兼有 GaN和 AlN光学性质的光电器件 .
致谢:作者何国敏感谢李开航先生的帮助 .
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Calculation of Optical Proper ties of Zinc-blende
GaN, AlN and Their Alloys Ga1-x Alx N
He guomin　 Wang Renzhi　 Zheng yongmei
( Dept. of Phys. , Xiamen Univ. , Xiamen　 361005)
　　Abstract　 The nonlocal empirical pseudopotential method has been used to calculate the
electronic s t ructure of GaN , AlN and their alloys Ga1-x AlxN . The imaginary part of the dielect ric
f unction of alloys Ga1-x Alx N is also calculated wi th the virtual crystal approximation, and its t rend
versus Al f raction x are also discussed.
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·302·　　　　　　　　　　　　　　　　厦门大学学报 (自然科学版 )　　　　　　　　　　　　　　 1998年
